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We have simulated folding of polyampholytes using replica exchange Monte Carlo method. 
Polyampholyte (PA) is a chain-like molecule model that consists of charged monomers, like peptides and 
proteins. We treated some PAs that have several arrangements of charges and chain lengths.  In di-block PA, the 
halves of monomers are positively charged on one side of the chain and the other halves are negatively charged, 
we obtained two configurations as the most stable structure. One of them, a straight double helix, was obtained 
in the short chain, and the other, a flat helix, was obtained in the long chain. This change of the most stable 
structure is mainly caused by the coulomb interaction between the monomers. 
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は次の通り換算量を用いた。e は電気素量、kBはボ
ルツマン定数である。 
rr   r /r0, r0 { V 
E r   E /E0, E0 { e2 /4SH0r0  (5) 
Tr   T /T0, T0 { E0/kB 
(2)～ (4)式のパラメータは、qi   reおよび 0、H   E0、
n   4、k   1.6 u 104 E0 /r04、re   r0とした。 
PAの電荷配列は、Fig. 1に示す三種類とした。 
(i) 前半 N /2個が正、後半 N/2個が負 (di-block PA) 
(ii) 両端 N/4個ずつ (計 N /2個)が正、真ん中部分
N /2個が負 
(iii) すべて電荷ゼロ 
モノマー数は、(i)は 20 d N d 80、(ii)と (iii)は N   60
とした。 
 
   










レプリカ交換モンテカルロ法 (Replica Exchange 













を Tr   100として、以下 5刻みに 95、90… 15、10
とした。この初期配置から、各レプリカのMC計算
を並行して進め、1.0 u 106N～ 3.0 u 106N MC試行ご
とに、ランダムに選んだ二つのレプリカの構造を交
換する。この交換を 100回繰り返してひとつの計算




Tr   0.01、0.0095、0.0090…0.0015、0.001まで温度を
下げ、Tr   0.001のレプリカの構造を最終構造とした。










3.1 (i)di-block PA(20 d N d 80) 
 
(i)の Di-block PAについて、最終構造のスナップシ























Fig. 3 Snapshots of the final configurations for di-block 
PA at Tr   0.001 (N   70). The configurations (c) and (d) 
are surmised that to be trapped in the local minima. 
 
  
Fig. 4 Snapshots of the final configurations for di-block 
PA at Tr   0.001(N   70). These figures (b1) and (b2) 
indicate the same configuration, correspond to Fig. 3(b), 
and the bonds are emphasized. 
 
 
(a) straight double helix 
 
(b) flat helix 
Animation 1 Folding processes of (a) the straight double 









終構造 (Tr   0.001)の全ポテンシャルのモノマーあ






N   68付近で交差しており、N d 68の di-block PAは
真っ直ぐの方が安定、N t 68では扁平な方が安定と
なる。(b)は N   75付近に極小を持つようにも見える
が、計算サンプル数が少ないため判断できない。 
 
Table 1 Classification of the final configurations for 
di-block PA at Tr   0.001. The symbols (a) ~ (d) 
correspond to Fig. 3. 
N 20 40 50 54 56 58 60 
(a) 10 06 10 06 12 12 08 
(b)      02 01 
(c)       01 
(d)      01 05 
total 10 06 10 06 12 15 15 
N 62 64 66 68 70 72 80 
(a) 06 02 04  01   
(b) 03 06 03 10 08 12 04 
(c)     02 01 01 
(d) 03 04 05 02 04 02 08 
total 12 12 12 12 15 15 13 
 
 
Fig. 5 Total potential per monomer U /N of the final 
configurations for di-block PA at Tr   0.001. For a 
comparison, a scale is drawn on the right of Figs. 5-8. 
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Fig. 6 Coulomb potential per monomer Uc /N of the final 
configurations for di-block PA at Tr   0.001. 
 
 
Fig. 7 Softcore potential per monomer Us /N of the final 
configurations for di-block PA at Tr   0.001. 
 
 
Fig. 8 Elastic potential per monomer Ue /N of the final 
configurations for di-block PA at Tr   0.001. 
 
真っ直ぐな螺旋 (a)と扁平な螺旋 (b)について、そ





分かる。静電ポテンシャル Uc (Fig. 6)は N   60付近
で、ソフトコアポテンシャル Us(Fig. 7)と弾性ポテン
シャル Ue (Fig. 8)ははっきりしないが恐らく N t 70
で、両構造のプロットは交差する傾向が見られ、い












Fig. 9 Snapshots of the final configuration for PA (ii), 
that has positive charges at both ends of the chain, at Tr   
0.001 (N   60). The figures (a1), (a2), and (a3) are 
emphasized the bonds of (a). This configuration seems to 
be a quadruple helix. 
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Fig. 11 Snapshots of the final configurations for PA (iii), 
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